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が増加するにつれて Tc が低下する傾向が得られる。しかしながら、実験によって観測される Tc
は逆の傾向を持ち[1]、長い間原因が不明だった。 
 Andersen らによれば、フェルミ面の湾曲度合いの物質依存性は dz2軌道のフェルミ面への混成
度合いの違いであるという[2]。実際、La 系では軌道混成の度合いが大きく（図１）、フェルミの
湾曲度合いが小さい（図２）。そこで今回我々は、一層系の La 系（Tc～40K）および Hg 系（Tc
～90K）の銅酸化物について、実験で観測される結晶構造を基に第一原理バンド計算を行い、最
局在ワニエ関数を用いて dx2-y2軌道に加え、新たに dz2軌道模型をあらわに考慮した２軌道模型を





 さらに、⊿E を決めている結晶構造のパラメータが主に CuO2 平面からの頂点酸素高さ hO と
CuO2層間の距離 d であることを一層系物質の研究から明らかにした。 
       
図１.模型のバンド構造と dz2 軌道成分 図 2 .La 系と Hg 系のフェルミ面  図 3.軌道混成度合い⊿E と Tcの関係
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